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A kutata´s eredme´nyei
(T ,042505 sz. OTKA pa´lya´zat)
Elo˝zme´nyek, a kutata´s ce´lja
A su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´let teru¨lete´n folytattunk kutata´sokat. Az elme´let
alapte´tele, a Hohenberg–Kohn–te´tel szerint a rendszer alapa´llapota egye´rtelmu˝en
jellemezheto˝ az alapa´llapoti elektronsu˝ru˝se´ggel e´s az energiafunkciona´l minimumot
vesz fel, ha az elektronsu˝ru˝se´g megegyezik a valo´di elektronsu˝ru˝se´ggel. Az elme´let
kidolgoza´sa´e´rt Walter Kohn 1998-ban ke´miai Nobel-d´ıjat kapott.
Az o´ria´si fejlo˝de´s ellene´re tova´bbra is vannak bonyolult, megoldando´ proble´ma´k
az elme´letben.
A pa´lya´zat kerete´ben a ko¨vetkezo˝ proble´ma´kkal k´ıva´ntunk foglalkozni:
(1) Olyan u´j, az elektronsu˝ru˝se´gre ill. az energiafunkciona´lokra vonatkozo´ o¨sszefu¨g-
ge´sek kerese´se, melyek krite´riumke´nt haszna´lhato´k, melyeket a jo´ ko¨zel´ıto˝ mo´d-
szereknek ki kell ele´g´ıteniu¨k.
(2) Az o¨nko¨lcso¨nhata´st kiku¨szo¨bo¨lo˝, gerjesztett a´llapotban is alkalmazhato´ mo´d-
szerek kidolgoza´sa.
(3) Gerjesztett a´llapotok vizsga´lata: a sokasa´gelme´let e´s az egyetlen gerjesztett
a´llapotra vonatkozo´ elme´letek tova´bbfejleszte´se
(4) U´j mo´dszer kerese´se a degenera´lt a´llapotok vizsga´lata´ra.
(5) U´j mo´dszer kidolgoza´sa a korrela´cio´ ta´rgyala´sa´ra.
A kitu˝zo¨tt ce´lokat megvalo´s´ıtottuk. Elvi, elme´leti alapkutata´s to¨rte´nt, az
eredme´nyeket cikkekben jelentettu¨k meg. O¨sszesen 33 publika´cio´ jelent meg, to¨bbse´gu¨k
rangos nemzetko¨zi folyo´iratban, egy ko¨nyvre´szlet ke´szu¨lt. Sza´mos megh´ıvott elo˝ada´sra
keru¨lt sor.
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U´j tudoma´nyos eredme´nyek
(1) Maga az elme´let elvben egzakt le´ıra´st tesz leheto˝ve´. Nem ismert azonban a
teljes energiafunkciona´l ke´t tagja: a kinetikus e´s a kicsere´lo˝de´si–korrela´cio´s
energiafunkciona´lok. I´gy a gyakorlatban mindig valamilyen ko¨zel´ıte´shez kell
folyamodni a sza´mı´ta´sok elve´gze´se´hez. Elvi jelento˝se´gu˝ek az elme´letben fela´ll´ıt-
hato´ te´telek, egzakt o¨sszefu¨gge´sek. Emellett a gyakorlatban is fontosak, hiszen
seg´ıtse´gu¨kkel meg´ıte´lheto˝ egy adott ko¨zel´ıte´s jo´sa´ga. Krite´riumke´nt haszna´lhato´k
u´j ko¨zel´ıto˝ mo´dszerek kidolgoza´sa´na´l: a jo´ ko¨zel´ıto˝ funkciona´lokra ezeknek a
rela´cio´knak, te´teleknek jo´ ko¨zel´ıte´ssel teljesu¨lniu¨k kell. Ezen pa´lya´zat kerete´ben
to¨bbek ko¨zo¨tt ilyen egzakt te´teleket, rela´cio´kat vezettu¨nk le.
Egzakt egyenleteket vezettu¨nk le [1] az ido˝to˝l fu¨ggo˝ su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´letet-
ben a korrela´cio´s energia´ra e´s a ko¨lcso¨nhato´ e´s a ko¨lcso¨nhata´s mentes kinetikus
energia ku¨lo¨nbse´ge´re. Egyenletek hieracrhia´ja´t adtuk meg e´s a hierarchia-
egyenletek ku¨lo¨nbo¨zo˝ rendben to¨rte´no˝ csonk´ıta´sa´val nyertu¨nk ko¨zel´ıto˝ funkci-
ona´lokat. Explicit kifejeze´st adtunk meg a korrela´cio´s energia´ra e´s a ko¨lcso¨n-
hato´ e´s a ko¨lcso¨nhata´s mentes kinetikus energia ku¨lo¨nbse´ge´re a su˝ru˝se´g mo-
mentumainak hatva´nyaival az adiabatikus pa´lya mente´n.
Spinviria´l te´telt [2] vezettu¨nk le az ido˝to˝l fu¨ggo˝ su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´letetben.
Ez a te´tel a kinetikus e´s potencia´lis energia ku¨lo¨nbse´gek ill. a´ramok ko¨zo¨tt
teremt kapcsolatot. A te´tel u´j leheto˝se´get teremt a ko¨zel´ıte´sek pontossa´ga´nak
elleno˝rze´se´re.
A kinetikus energia su˝ru˝se´gekre e´s deriva´ltjaikra vonatkozo´ egzakt o¨sszefu¨gge´-
seket vezettu¨nk le ege´szen ko¨zel a magokhoz [3].
Egzakt egyenleteket vezettu¨nk le a su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´letet ero˝sen kor-
rela´lt hata´resete´ben az energiatagokra. Megadtuk a cusp rela´cio´kat tetszo˝leges
csatola´si a´llando esete´n [4].
A Rassolov-Chipman elektron-elektron cusp felte´telre alapozva ko¨zel´ıto˝ hulla´m-
fu¨ggve´nyt adtunk meg e´s jo´ eredme´nyeket kaptunk alapa´llapoti ke´telektronos
atomi ionok e´s a H2 molekula esete´n. Parcia´lis differencia´l egyenletet vezettu¨nk
le a pa´rkorrela´cio´s su˝ru˝se´gre a Hook-atom esete´n [5].
A kicsere´lo˝de´si potencia´lra vonatkozo´ egzakt differencia´legyenletet vezettu¨nk
le [6]. Tanulma´nyoztuk a kicsere´lo˝de´si e´s a kinetikus energia kapcsolata´t [7].
A Chandrasekhar-fe´le ha´rom parame´teres varia´cio´s hulla´mfu¨ggve´nybo˝l ana-
litikus energiasu˝ru˝se´geket (pl. kinetikus, Weizsa¨cker) hata´roztunk meg He-
szeru˝ atomi ionokra [8].
Centra´lis ero˝te´r esete´n s a´llapotokra harmadrendu˝ linea´ris, homoge´n differ-
encia´legyenletet vezettu¨nk le a loka´lis a´llapotsu˝ru˝se´gre. Pe´ldake´nt a csu-
pasz Coulomb-potenca´l esete´t vizsga´ltuk e´s analitikus ke´pletet kaptunk az
a´llapotsu˝ru˝se´gre. Szinte´n analitikus megolda´s nyerheto˝ tasz´ıto´ linea´ris po-
tencia´lra is [9].
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(2) A ma le´tezo˝ ko¨zel´ıto˝ kicsere´lo˝de´si-korrela´cio´s funkciona´lok egyik kedvezo˝tlen
tulajdonsa´ga, hogy az o¨n-Coulomb e´s az o¨nkicsere´lo˝de´si tagok nem kompenza´l-
ja´k teljesen egyma´st. Ennek a ko¨vetkezme´nye to¨bbek ko¨zo¨tt, hogy nem megfe-
lelo˝ a kicsere´lo˝de´si-korrela´cio´s potencia´l aszimptotikus viselkede´se vagy hogy,
a stabil negat´ıv ionok nem ado´dnak stabilnak.
Ko¨zel´ıto˝ loka´lis o¨nko¨lcso¨nhata´sto´l mentes kicsere´lo˝de´si-korrela´cio´s potencia´lt
vezettu¨nk le e´s alkalmaztunk az egyetlen gerjesztett a´llapotra vonatkozo´ Levy-
Nagy varia´cio´s su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´letetben. Az o¨nko¨lcso¨nhata´sto´l mentes
von Barth-Hedin e´s Vosko-Wilk-Nusair potencia´lokat tanulma´nyoztuk atomok
e´s ionok gerjesztett a´llapotai esete´n. A potencia´lok helyes aszimptotikus le-
csenge´st mutatnak. Megmutattuk, hogy jo´ ko¨zel´ıte´ssel teljesu¨l a Koopmans
te´tel gerjesztett a´llapotokra [10, 11, 12].
(3) A Theophilou a´ltal bevezetett alte´r su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´let alkalmazhato´sa´ga´t
vizsga´ltuk atomok gerjeszte´si energia´inak sza´mı´ta´sa´ra. Az alapa´llapoti von
Barth-Hedin potencia´lt haszna´ltuk. Theophilou nagyon jo´ eredme´nyeket kapott
ko¨nnyu˝ atomokra. Nagyobb rendsza´mok esete´n a kapott adatok ta´volro´l sem
ilyen jo´k [13].
Ko¨zel´ıto˝ Kohn-Sham kicsere´lo˝de´si potencia´lt vezettu¨nk be a Gross-Oliveira-
Kohn (GOK) sokasa´gelme´letben. U´j ketto˝s o¨nkonzisztens elja´ra´st tala´ltunk ki
a parame´terek meghata´roza´sa´ra az optimaliza´lt potencia´lhoz valo´ illeszte´sne´l.
A potencia´lban a ’sokasa´g-o¨nko¨lcso¨nhata´st’ ko¨zel´ıto˝leg kiku¨szo¨bo¨ltu¨k. A po-
tencia´l egy loka´lis tag mellett egy Becke-fe´le nemloka´lis tagot is tartalmaz
[14].
U´j ko¨zel´ıto˝ sokasa´g kicsere´lo˝de´si potencia´lt vezettu¨nk be, melyben mind a
hagyoma´nyos o¨nkicsere´lo˝de´st, mind pedig a ’sokasa´g-o¨nko¨lcso¨nhata´st’ ko¨zel´ıto˝-
leg kiku¨szo¨bo¨ltu¨k. A Perdew-Zunger-fe´le elja´ra´st a´ltala´nos´ıtottuk u´gy, hogy
csak egyetlen potencia´l legyen. (Az eredeti Perdew-Zunger-fe´le mo´dszer min-
den pa´lya´hoz ma´s potencia´lt rendel.) Az alapa´llapoti loka´lis Vosko-Wilk-
Nusair kicsere´lo˝de´si potencia´lt alkalmaztuk ko¨nnyu˝ atomokra [15].
(4) A su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´let u´j kiterjeszte´se´t adtuk meg degenera´lt a´llapotokra.
Ehhez felhaszna´ltuk az M. Higuchi e´s K. Higuchi a´ltala´nos´ıta´sa´t. Az u´j elme´let
alapmennyise´ge a degenera´lt alte´r elektronsu˝ru˝se´ge. Megadtuk az a´ltala´nos´ıtott
Hohenberg-Kohn-te´teleket e´s levezettu¨k az a´ltala´nos´ıtott Kohn-Sham-egyen-
leteket. Ez uto´bbiak alakja nagyon hasonl´ıt a hagyoma´nyos Kohn-Sham-
egyenletekre, abban van a ku¨lo¨nbse´g, hogy a Kohn-Sham-potencia´l ma´s e´s
ma´s alte´rre (azaz degenera´lt a´llapotra) ma´s e´s ma´s. A korrela´cio´s potencia´lra
egyszeru˝ loka´lis alakot javasoltunk [16].
A su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´let M. Higuchi e´s K. Higuchi a´ltal megadott kiter-
jeszte´se´ben funkciona´l rela´cio´kat e´s egyenletek hierarchia´ja´t vezettu¨k le a ko-
ordina´taska´la´za´s e´s az adiabatikus csatola´s felhaszna´la´sa´val. A hierarchia
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egyenletek loka´lis e´s nemloka´lis megolda´sait adtuk meg a kinetikus, a kicsere´lo˝de´si
e´s a korrela´cio´s funkciona´lokra [17].
(5) Ne´ha´ny e´ve Chan and Handy bevezette a su˝ru˝se´gska´la´za´st. Ezt felhaszna´lva
a´ltala´nos´ıtott Kohn-Sham-egyenleteket vezettu¨nk le. Az u´j Kohn-Sham-rendszer-
ben az elektronsu˝ru˝se´g nem egyezik meg a valo´di rendszer elektronsu˝ru˝se´ge´vel,
(mint az eredeti Kohn-Sham-elme´letbenben) hanem annak konstans szorosa.
A szorzo´faktort u´gy va´lasztjuk meg, hogy az u´j Kohn-Sham-rendszerben a
korrela´cio´s energia eltu¨njo¨n. Igy csak a (persze megva´ltozott) kicsere´lo˝de´si
energia´t kell kisza´mı´tani. Erre viszont nagyon jo´, ko¨zel egzakt eredme´nyt
ado´ mo´dszerek a´llnak rendelkeze´sre. Szinte´n a su˝ru˝se´gska´la´za´st alkalmazva az
eredeti Kohn-Sham-rendszer korrela´cio´s energia´ja´ra levezettu¨nk egy egyszeru˝
ko¨zel´ıto˝ ke´pletet. Ez a kinetikus, Coulomb e´s kicsere´lo˝de´si energiatagokon
kivu¨l egy parame´tert tartalmaz. Ez a parame´ter, a su˝ru˝se´g funkciona´lja, a
vizsga´lt atomokra ko¨zel ugyanazt az e´rte´ket veszi fel. [18, 19, 20, 21]
(6) A su˝ru˝se´g funkciona´lelme´let u´j a´ltala´nos´ıta´sa´t jelenti a pa´rsu˝ru˝se´g elme´let.
Megmutattuk, hogy alapa´llapotban a pa´rsu˝ru˝se´g meghata´rozhato´ egy ke´t-
elektronos proble´ma megolda´sa´val. Teha´t tetszo˝leges, pa´ros sza´mu´ elektront
tartalmazo´ rendszer ta´rgyala´sa ke´telektron proble´ma´ra reduka´lhato´. A ke´t-
re´szecske egyenlet tartalmaz egy olyan potencia´lt, melynek egzakt alakja nem
ismert e´s melyro˝l bela´ttuk, hogy teljesen a kinetikus energia´bo´l sza´rmazik.
Ezt potencia´lt a su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´letbo˝l vett analo´gia alapja´n Pauli-
potencia´lnak neveztu¨nk el. Viria´lte´telt e´s egyenletek hierarchia´it vezettu¨k le
ezen potencia´lra e´s egyszeru˝ ko¨zel´ıto˝ mo´dszereket dolgoztunk ki meghata´ro-
za´sa´ra [22, 23].
A pa´rsu˝ru˝se´gre kidolgozott u´j elme´let alapja´n, felhaszna´lva az adiabatikus
csatola´s elve´t megmutattuk, hogy a Gori-Giorgi e´s Savin a´ltal bevezetett
go¨mbszimmetrikusan e´s rendszer-a´tlagolt pa´rsu˝ru˝se´g egyetlen egyszeru˝ radia´lis
egyenlet megolda´sake´nt a´ll elo˝ [24].
Mind a su˝ru˝se´g mind a pa´rsu˝ru˝se´gfunkciona´l elme´letekben fontos szerepet
ja´tszanak az egyszeru˝, egzaktul megoldhato´ proble´ma´k. Mindke´t elme´letben,
ugyanis van az effekt´ıv potencia´lban egy olyan tag, melynek az egzakt alakja
nem ismert e´s eze´rt konkre´t sza´mı´ta´sokban ko¨zel´ıteni kell. Az egzaktul megold-
hato´ proble´ma´kban ezek a potencia´lok egzaktul meghata´rozhato´k - persze
csak mind a hely fu¨ggve´nyei, maga a funkciona´lalak tova´bbra sem ismert -
e´s vizsga´lhato´k a tulajdonsa´gai. Az ilyen vizsga´latoknak nagy szerepu¨k van
ko¨zel´ıto˝ funkciona´lok megalkota´sa´ban. Gerjesztett a´llapot esete´n eddig nem
voltak ilyen vizsga´latok. Eze´rt a su˝ru˝se´g e´s a pa´rsu˝ru˝se´g ne´ha´ny fontos tu-
lajdonsa´ga´t tanulma´nyoztuk az u´n. Moshinsky modellben az elso˝ gerjesztett
a´llapotban [25].
(7) A su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´letben egyre fontosabb szerepet to¨ltenek be az in-
forma´cio´elme´leti fogalmak. Elso˝sorban Fisher-informa´cio´val foglalkoztunk. Meg-
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mutattuk, hogy mı´g a Thomas-Fermi modell kvalitat´ıve sem ad helyes Fisher-
informa´cio´t, a Ga´spa´r-fe´le univerza´lis su˝ru˝se´g kvalitat´ıve ma´r jo´ ko¨zel´ıte´st
nyu´jt. Az ege´szen pontos numerikus sza´mı´ta´sok a rendsza´mto´l valo´ linea´ris
fu¨gge´st mutatnak [26].
Ta´rgyaltuk a Fisher-informa´cio´t a Moshinsky a´ltal bevezetett ke´telektronos
o¨sszefono´dott ’atomban’ is. Vizsga´ltuk a Fisher- e´s a Shannon-informa´cio´
ko¨zti kapcsolatot. Azt tala´ltuk, hogy ebben a specia´lis modellben a Fisher-
informa´cio´ ara´nyos a Kullback-Leibner (vagy relat´ıv) informa´cio´val [27].
Definia´ltuk a fa´ziste´beli Fisher-informa´cio´t e´s levezettu¨nk ra´ egy alapveto˝
te´telt [29].
A su˝ru˝se´gfunkciona´l elme´let Euler-egyenlete´t levezettu¨k a minima´lis Fisher-
informa´cio´ elve´bo˝l. Vizsga´ltuk mind az ido˝to˝l fu¨ggo˝, mind az ido˝to˝l fu¨ggetlen
eseteket. Megmutattuk, hogy a Fisher-informa´cio´ a ko¨zel´ıto˝ su˝ru˝se´g ’jo´sa´ga´nak’
me´rte´ke [28].
Nemzetko¨zi egyu¨ttmu˝ko¨de´sek, egye´b ta´mogata´sok
Kutata´sainkat re´szben nemzetko¨zi egyu¨ttmu˝ko¨de´sben valo´s´ıtottuk meg. Ko¨zel
20 e´ve folytatunk ko¨zo¨s kutata´sokat N. H. March oxfordi professzorral. Sza´mos ko¨zo¨s
cikk ke´szu¨lt. To¨bb e´ve tart az egyu¨ttmu˝ko¨de´s K. D. Sen indiai (School of Chem-
istry, University of Hyderabad, Hyderabad, India), C. Amovilli olasz (Dipartimento
di Chimica e Chimica Industriale,Universita` di Pisa, Pisa,Italy, S. B. Liu amerikai (
University of North Carolina at Chapel Hill, Chapel Hill, N. C.), P. W Ayers kanadai
(Department of Chemistry, McMaster University, Hamilton, Ontario, Canada) ku-
tato´kkal. Forma´lis egyu¨ttmu˝ko¨de´s (Te´T pa´lya´zat) csak az indiai kutato´val volt.
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